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В рамках нелокальной электростатики проведен расчет электростатического 
потенциала вблизи полуограниченного металла при наличии внешнего электрического 
поля с учетом микроскопической структуры его поверхности. 
Показано, что вклад структурного потенциала в полный потенциал ион-поверх-
ностного взаимодействия в приложенном поле определяется как концентрацией 
электронов металла-подложки, так и микроскопической структурой её поверхности 
(атомной структурой соответствующей грани металла и степенью её адсорбционного 
покрытия). Уменьшение концентрации свободных электронов в металле и степени 
субмонослойного покрытия его поверхности упорядоченной решеткой адсорбированных 
атомов (при условии квазинейтральности поверхности металла) приводит к увеличению 
вклада структурного потенциала. 
 
Thе electrostatic potential near the surface of semilimited metal in an external electric 
field is calculated, using of the nonlocal electrostatics methods, the microscopic structure of its 
surface being taken into account. 
Thе contribution of the structure potential to the ion-surface interaction full potential in 
an external electric field was shown to depend on the electron concentration of metal substrate 
as well as on microscopic structure of its surface (the atomic structure of the relative metal face 
and the level of its adsorption covering). A decrease in free electron concentration in metal and 
in degree of submonolayer covering its surface by ordered lattice of adsorbed atoms (provided 
metal surface is quasineutral) results in a considerable increase of thе contribution of the 
structure potential. 
 
 
Введение 
Прогресс современной вакуумной наноэлектроники требует более точного теоре-
тического описания взаимодействия зарядов (электронов и ионов) с поверхностью 
твердых тел. Протекание адсорбционно-десорбционных процессов на поверхности 
металлов (пленок металлов), которые используются в гетероструктурных газовых 
сенсорах [1, 2], во внешних электрических полях F , эмиссионные характеристики 
металлических или слоистых катодов [3] и др., существенно зависят как от электронной 
структуры металлов, так и от зарядового состояния их поверхности (наличия 
адсорбционных покрытий, заряженных комплексов, дипольных слоев и др.). 
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В классической (локальной) электростатике распределение потенциала ),( FxVcl  
вблизи поверхности металла при наличии постоянного электрического поля F  в зависи-
мости от расстояния x  имеет вид 
 
eFxxeFxVcl ±-= 4/),( 2 ,       (1) 
 
где первый член – потенциал сил изображения )(0 xVcl , а второй – определяет вклад 
внешнего электрического поля F . 
Известно, что расходимость )(0 xVcl  на резкой границе раздела металл-вакуум 
( 0=x ) устраняется корректным учетом электронной структуры металла в рамках 
современных теоретических моделей [4 – 8], так что распределение потенциала ),( FxV  
в области 0³x  (вакуум) с хорошей точностью задается зависимостью (при отсутствии 
зарядов на поверхности)  
 
( ) )(4/),( 102 xxeFxxeFxV +±+-= .    (2) 
 
Параметры 0x  и 1x  определяются электронной структурой металла и аналитически 
рассчитываются в рамках нелокальной электростатики [7, 8].  
В данной работе определен ход электростатического потенциала взаимодействия 
заряда e  с полуограниченным металлом при наличии внешнего постоянного 
электрического поля F  с учётом как эффектов пространственной дисперсии в 
диэлектрической функции металла )(k
r
e  в приближении Томаса-Ферми (ПТФ), так и 
микроскопической (атомной) структуры металлической поверхности. 
Показано, что на эмиссионные и адсорбционно-десорбционные процессы в 
присутствии внешних электрических полей на металлической поверхности влияют 
концентрация электронов металла-подложки и микроскопическая структура её 
поверхности (тип соответствующей грани металла и степень её адсорбционного 
покрытия). Увеличению вклада структурного потенциала, обусловленного атомной 
структурой поверхности, в полный потенциал ион-поверхностного взаимодействия 
способствует уменьшение концентрации свободных электронов в металле и степени 
субмонослойного покрытия его поверхности упорядоченной решеткой адсорбированных 
атомов. 
 
Теория 
Электростатический потенциал взаимодействия электрона (заряд дан в ат. ед.) с 
поверхностью металла ),,( FrV sr  во внешнем поле F , определяется его электронной 
структурой, свойствами полупроводниковой подложки (при наличии) и состоянием 
поверхности (присутствием адсорбционных покрытий, заряженных комплексов, 
дипольных слоёв и др.) [9, 10]. Наличие на поверхности металлической подложки заряда 
с плотностью ),( zys  в плоскости поверхности ( 0=x ) при наложении внешнего поля 
F  приводит к скачку ( F±ps4 ) перпендикулярной составляющей вектора 
электростатической индукции на границе раздела металл-вакуум, так что распределение 
полного электростатического потенциала взаимодействия в вакууме ( 0³x ) вблизи 
поверхности металла имеем вид 
 
),,()(),,( 0 FrVxVFrV ss rr D+= ,      (3) 
),(),,(),,( sss rVFrVFrV st
rr
r
r D+D=D ,      (4) 
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где )(0 xV  – потенциал сил изображения рассчитанный в рамках нелокальной 
электростатики, ),,( FrV srD  и ),( srVst
rD  – зарядово-полевая и структурная компоненты 
полного потенциала соответственно. 
В [5, 8] было показано, что непрерывное распределение потенциала сил 
изображения )(0 xV  на границе раздела металл-вакуум достигается учётом 
пространственной дисперсии, т.е. зависимостью диэлектрической функции металла 
)(k
r
e от волнового вектора, которая в длинноволновом приближении Томаса – Ферми 
(ПТФ) имеет вид, согласно которому  
 
2
2
1)(
k
k r
r ke += ,  { }qkk ,^=
r
,     (5) 
 
где ( ) 2/121 6/ neEF pk =- , ( ) *= mnEF 2/3 3/222 ph , n , *m  – радиус экранирования Томаса-
Ферми, энергия Ферми, концентрация и эффективная масса свободных электронов в 
металле. 
В ПТФ потенциал сил изображения )(0 xV  в области вакуума ( x ³ 0) 
определяется выражением [4, 5] 
 
( ) [ ]ïî
ïí
ì
-×-×+
×
+-= )2()2(11
4
)( 002
2
0 xNxH
xx
exV kkp
k
[ ]
þý
ü×-×× )2()2( 11 xNxHx kkk
p ,    (6) 
 
где )(zHn  и )(zNn  – функции Струве и Неймана n -го порядка соответственно и, 
хорошей аппроксимацией которого есть уравнение (2) при 10 75,0
-= kx , 11 -=kx , 0=F  
[7, 10]. 
Для учета микроскопической структуры поверхности металла в предположении, 
что поверхностная плотность заряда s  сформирована упорядоченными решетками 
поверхностных атомов и адсорбированных ионов (для упрощения расчетов рассмотрены 
квадратные решётки) с двумерной концентрацией 2-= ii aN , стороной решетки ia  и 
эффективным зарядом *ie  на поверхностных атомах i-го типа. Фурье-компоненту 
суммарной плотности фиксированного заряда )(qs  на упорядоченных поверхностных 
решётках представим в виде [9, 10] 
 
åå
=
*
= úû
ù
êë
é ÷ø
öçè
æ -÷ø
öçè
æ -+==
nn pdpdddpss
1
2
1
22()()()2()()(
i i
z
i
yzyii
i
i aqaqqqNeqq ,  (7) 
 
где ( )qis  – Фурье-компонента плотности фиксированного заряда на поверхностных 
атомах i-го типа и n  – количество типов атомных решёток. Первый член в (7) 
соответствует однородной (не модулированной) плотности заряда на поверхности 
металлического образца. 
В ПТФ с учётом атомной (микроскопической) структуры металлической 
поверхности (7), следуя рекомендациям работ [9, 10] по расчёту зарядово-полевой 
),,( FrV srD  и структурной ),( srVst
rD  компонент полного потенциала ),,( FrV sr  
электростатического взаимодействия внешнего заряда e  с поверхностью металла 
получим 
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+±-=D eFxFeFrV mr k
pss )4(),,( ),( srVst
rD ,      (8) 
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где 
i
iA
1
1
1)0(
b
= ,    ( )i ii xxA
2
2
2
exp)(
b
b×-= ,       2
2
1
22 kpb +÷÷ø
ö
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i
a
,     222 ÷÷ø
ö
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i
i
a
pb . (10) 
 
Результаты 
Оценим влияние электронной структуры металлической подложки на 
электростатический потенциал ),,( FrV sr  вблизи поверхности металла во внешнем поле 
F  без учета микроскопической структуры квазинейтральной поверхности подложки 
металла, когда 0
1
==å
=
n
ss
i
i  и 0),( =D srVst
r . На рис. 1 показано распределение 
электростатического потенциала взаимодействия заряда (иона) с металлом разной 
электронной структуры при отсутствии внешнего поля 0=F  (кривые 2),  а также в 
прижимающем (кривые 1) и вытягивающем (кривые 3) постоянном электрическом поле, 
полученные согласно уравнениям (3), (6) и (8) и работам [3, 5, 7].  
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Рис. 1. Распределение ),,( FrV sr  вблизи поверх-
ности металла с параметрами: 6,4=j эВ, 
321105 -×= cмn , 06135,0 mm =*  (сплош-
ные кривые) и 6,4=j эВ, 322101 -×= cмn , 
06374,0 mm =*  (точечные кривые). 
 
 
Для определения влияния электронной структуры металла-подложки на 
),( srVst
rD , обусловленный микроскопической структурой поверхности, рассмотрим 
квазинейтральную поверхность с двумя типами упорядоченных поверхностных решеток 
2=n . В этом случае суммарная плотность заряда на границе раздела металл-вакуум 
0
1
==å
=
n
ss
i
i , что обеспечивается следующими значениями параметров: 05,01 =*e , 
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214
1 108,6
-×= cмN  (первая решетка), степенью адсорбционного покрытия 04,0=q  и 
эффективным зарядом на адатомах упорядоченной второй решетки 25,1-2 =*e . 
Латеральное (вдоль поверхности) распределение структурного потенциала 
)0,( =D srVst
r
 на границе раздела ( 0=x ), рассчитанное согласно уравнений (9), (10) для 
двух металлов с одинаковой работой выхода 6,4=j  эВ, но разной концентрацией 
свободных электронов, показано на рис. 2. 
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Рис. 2. Распределение структурного потенциала )0,( =D srVst
r
 на металлической поверх-
ности с микроскопическими параметрами: 05,01 =*e , 2141 108,6 -×= cмN  и 25,1- 2 =*e , 
213
2 1072,2
-×= cмN  для металлов с 6,4=j  эВ 321105 -×= cмn , 06135,0 mm =*  
(сплошная кривая) и 322101 -×= cмn , 06374,0 mm =*  (точечная кривая). 
 
Как видно из рис. 2, увеличение концентрации свободных электронов приводит к 
уменьшению амплитуды структурного потенциала )0,( =D srVst
r
 и соответственно его 
вклада в полный потенциал поверхности металла. 
Влияние атомной структуры металла-подложки на полный электростатический 
потенциал взаимодействия заряда с металлической поверхностью со степенью её 
покрытия упорядоченным субмонослоем адсорбата 028,0=q  в прижимающем 
электрическом поле 6102- ×=F  В/см при удалении заряда (иона) в область вакуума 
( 0³x ) продемонстрировано на рис. 3. Рельеф потенциала создаваемый металлом 
),,( FrV sr  в прижимающем поле рассчитан в ПТФ согласно уравнениям (3), (4) с учетом 
(6)  и (8)  –  (10)  для двух металлов с одинаковой работой выхода eВ6,4=j , но разной 
концентрацией электронов: 321105 -×= cмn , 06135,0 mm =*  (сплошные кривые) и 
322101 -×= cмn , 06374,0 mm =*  (точечные кривые). 
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Рис. 3. Распределение полного электростати-
ческого потенциала ),0,0,,( FyxV =s  
во внешнем поле 6102- ×=F  В/см 
вблизи металлической поверхности с 
2=n  и микроскопическими парамет-
рами: 05,01 =*e , 2141 108,6 -×= cмN  и 
8,1-2 =*e , 2132 10889,1 -×= cмN  при уда-
лении в вакуум на расстояния х = 0; 
0,05; 0,1; 0,15; 0,2; 0,25; 0,3 нм для 
металлов с j = 4,6 эВ; n = 5·1021см-3, 
06135,0 mm =*  (сплошные кривые) и 
n = 5·1022см-3, 06374,0 mm =*  (точеч-
ные кривые). 
 
Результаты аналитических расчетов для вытягивающих электрических полей 
7102 ×=F , мВF /с104 7×=  и при его отсутствие ( 0=F ) показаны сплошными кривыми 
на рис. 4. Распределению потенциального барьера без учета вклада атомной структуры 
поверхности металла соответствуют штриховые кривые. 
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Рис. 4. Формирование потенциального барье-
ра ),0,( FrV =sr  в полях 7102 ×=F  и 
смBF /104 7×=  вблизи поверхности 
металла с параметрами: 6,4=j  эВ, 
322101 -×= cмn , 06374,0 mm =*  и 
атомной структурой: 05,01 =*e , 
214
1 108,6
-×= cмN  и 25,1-2 =*e , 
213
2 1072,2
-×= cмN  (сплошные кри-
вые). Соответствующие штриховые 
кривые – распределение ),0,( FrV =sr  
без учета вклада структурного 
потенциала. Для сравнения показано 
распределение )0,0,( =srV r . 
 
На рис. 5 сплошными кривыми 1 – 3 изображен вклад )0,( =D srVst
r
 в латеральное 
распределение полного потенциала ),,0,,0( FyV s  на границе раздела металл-вакуум 
( 0=x ) во внешнем электрическом поле 7102 ×=F , мВF /с104 7×=  и при 0=F  для 
степени покрытия поверхности упорядоченной решеткой адатомов 04,0=q . 
Соответствующие штриховые прямые 31 ¢-¢  распределение полного потенциала без 
учета атомной структуры поверхности металла, когда 0)0,( ==D srVst
r . 
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Рис. 5. Латеральное распределение полного потенциала ),0,0,,0( FyV =s  на 
поверхности металла ( 0=x ) с параметрами: 6,4=j  эВ, 322101 -×= cмn , 
06374,0 mm =*  и атомной структурой: 05,01 =*e , 2141 108,6 -×= cмN  и 25,1-2 =*e , 
213
2 1072,2
-×= cмN  (сплошные кривые) во внешних полях 0=F  (кривая 1), 
7102 ×=F  (кривая 2) и мВF /с104 7×=  (кривая 3). Соответствующие штриховые 
прямые 31 ¢-¢  – распределение ),0,( FrV =sr , когда 0)0,( ==D srVst
r . 
 
Из рис. 4, 5 видно, что микроскопическая структура металлической поверхности 
существенно влияет на формирование потенциального барьера для электронов, туннели-
рующих из металла в вакуум в сильных электрических полях. Диапазон изменения 
высоты потенциального барьера вдоль поверхности обусловлен как концентрацией 
электронов металла, так и атомной структурой поверхности. 
Влияние степени покрытия q  квазинейтральной поверхности металла в прижима-
ющем поле мВF /с102- 7×=  на полный электростатический потенциал ),,( FrV sr  для 
заряда в вакууме на расстоянии 05,0=x  нм от границы раздела продемонстрировано на 
рис. 6. 
Из рис. 6 видно, что увеличение степени покрытия поверхности q  при условии её 
квазинейтральности приводит к уменьшению амплитуды структурного потенциала 
)0,( =D srVst
r
 и ослаблению влияния микроскопической (атомной) структуры 
поверхности при приближении заряженной частицы к металлу. 
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Рис. 6. Латеральное распределение полного потенциала ),0,0,,0( FyV =s  во внешнем 
поле мВF /с102- 7×=  на расстоянии 05,0=x  нм от поверхности металла с 
параметрами: 6,4=j  эВ, 322101 -×= cмn , 06374,0 mm =*  и атомной структурой 
05,01 =*e , 2141 108,6 -×= cмN , когда 062,0=q : 8,0-2 =*e , 2132 1025,4 -×= cмN  
(сплошная кривая), 04,0=q : 25,1-2 =*e , 2132 1072,2 -×= cмN  (штрих-пунктирная 
кривая) и 028,0=q : 8,1-2 =*e , 2132 10889,1 -×= cмN  (точечная кривая). Штриховая 
прямая – распределение 05,0( =xV см , мВF /с102- 7×= ), рассчитанное без учета 
вклада структурного потенциала. 
 
Выводы 
Вклад структурного потенциала )0,( =D srVst
r , обусловленного атомной 
структурой поверхности металла, в полный потенциал ион-поверхностного 
взаимодействия ),,( FrV sr  значительно усиливается при приближении заряженной 
частицы к металлическому образцу (рис. 3), так что на поверхности он может быть 
доминирующим (рис. 5). 
Этим можно объяснить особенности эмиссии электронов с плоской 
металлической поверхности. В том случае возникновение центров эмиссии (точка 
максимального понижения высоты потенциального барьера) может быть связано с 
микроскопической структурой поверхности. Поэтому, в случае упорядоченных решеток 
поверхностных и адсорбированных атомов, возможно появление упорядоченной 
решетки эмиссионных центров, параметры которой определяются как электронной 
структурой металла-подложки (рис. 1 и рис. 3), так и, в значительной степени, 
структурой поверхности с субмонослойным адсорбционным покрытием. 
Можно предположить, что в прижимающих электрических полях F  также 
возникает упорядоченная решетка адсорбционных центров, обусловленная 
максимальным увеличением ион-поверхностного взаимодействия при приближении 
заряда к поверхности металла на расстояния, когда вклад структурного потенциала 
)0,( =D srVst
r
 становится существенным (рис. 3). 
Работа выполнена при финансовой поддержке Комплексной программы 
фундаментальных исследований «Наноструктурные системы, наноматериалы, 
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нанотехнологии» в рамках проекта „Теоретическое моделирование механизмов 
взаимодействия наночастиц металлов, полупроводников и диэлектриков между собой и 
с биологически активными молекулами. 
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